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Resumo: No ensino de certas disciplinas do curso de Engenharia Quimica, os recursos
computacionais sdo escassos ou pouco explorados. Este trabalho pretende propor uma
aplicag¢do do software Mathematica, como ferramenta auxiliar para o ensino de Operagoes
Unitarias. A proposta consiste em simular uma unidade de destilacdo flash multicomponente,
empregando o Mathematica. O uso dessa ferramenta pode facilitar a compreensdo dos
fundamentos envolvidos neste processo de separagdo e contribuir significativamente para o
processo de ensino-aprendizagem.
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1. INTRODUCAO

A maioria dos processos quimicos envolve no minimo um reator quimico, o qual ¢
acompanhado por determinado ntimero de operacdes de separacdo. A maior parte das reagdes
fornece como produto final ndo apenas um componente mas varios. Entretanto, o interesse ¢
sempre por um dos produtos originados pela reagdo. Em algumas situagdes pode ser que o
interesse esteja voltado para um produto que atenda a uma determinada faixa de temperatura
de ebuli¢do como ¢ o caso do refino do petrdleo, onde os produtos ndo sdo puros e sim
misturas (gasolina, 6leo diesel, querosene e outros), BRITO (2002).

De um modo geral pode-se definir a separagdo como sendo uma operacdo envolvendo
processos fisicos e as vezes quimicos através dos quais uma mistura homogénea ¢ dividida em
pelo menos duas fragdes com composigdes diferentes. A partir da mistura original é obtida
uma nova mistura cuja fragdo molar de um ou mais componentes ¢ superior a inicial.

A separacdo pode ser efetuada por meio de diferentes processos fisicos ou fisico-
quimicos, sendo classificada em duas grandes classes: separacdo por equilibrio de fases e
separagdo por diferenca de propriedades cinéticas dos componentes da mistura (GUNTHER,
1999). A separacao por equilibrio de fases ¢ baseada nas diferencgas entre as propriedades de
equilibrio dos componentes a serem separados. Como exemplos deste tipo de separacdo tem-
se a destilagdo e absor¢do (gas-liquido); adsorcdo e sublimacdo (gas-s6lido); extragdo
(liquido-liquido); cristalizacdo fracionada (liquido-s6lido). A outra classe de processos baseia-
se na velocidade de difusdo através de barreiras ou na velocidade de migracdo em campo
elétrico, gravitacional ou térmico. Como exemplos desses processos tem-se a dialise, filtragao
com membrana e osmose (separacdo pelo uso de barreiras); -eletrodeposicao,
ultracentrifugacdo e difusdo térmica (separagdo pela aplicagdo de campos).

Um objetivo comum a todos os processos de separacdo ¢ o fracionamento adequado dos
componentes presentes na mistura, envolvendo menor consumo energético, maxima
velocidade e méaximo rendimento. Para que a separacdo seja efetiva ¢ necessario que os
constituintes da mistura apresentem diferengas significativas nas propriedades nas quais o
processo de separacdo estd baseado. A complexidade da mistura a ser separada, tanto do
ponto de vista do nimero de componentes presentes quanto de suas propriedades fisicas e
quimicas, define a dificuldade da operagdo e os tipos de processos adequados a sua execucao.
Além disso ¢ necessario considerar também a quantidade a ser processada, que pode variar
desde uma produgdo em escala industrial até pequenas quantidades envolvidas em técnicas de
analises de misturas em laboratério (GUNTHER, 1999).

Os processos de separagdao por equilibrio de fases sdo processos que envolvem
transferéncia de massa entre fases porque durante o processo uma nova fase ¢ originada. Esta
nova fase pode ser originada pela adicao de calor como no caso da destilacdo ou pela adicao
de um agente de separagdo como no caso da extra¢do liquido-liquido. Para alcangar a
separacdo, uma diferenca de potencial deve existir entre as fases para que os componentes
possam ser separados. Esse potencial ¢ governado pelas relagdes de equilibrio termodindmico
e a velocidade com que o sistema atinge o equilibrio depende da taxa de transferéncia de
massa entre as fases. Apos um suficiente tempo de contato entre as fases, a separacio ¢
completada (BRITO, 2002).

Para o dimensionamento de uma unidade de separacdo por equilibrio de fases sdo
necessarios conhecimentos de termodinamica da Engenharia Quimica além de conhecimentos
de balangos materiais e energéticos em equipamentos industriais. O célculo do numero de
estagios necessarios a uma separagao requer a solucao simultanea de equacdes de balango de
massa e energia e relacdes de equilibrio. Essas equagdes sdo ndo lineares o que dificulta



consideravelmente a solu¢do. Quando se tem um nimero elevado de estagios ou componentes
envolvidos, o sistema de equagdes resultante ¢ extremamente extenso e a solu¢do se torna
invidvel de ser obtida manualmente sendo necessario a utilizagdo de procedimentos
computacionais (BRITO, 2002).

O objetivo deste trabalho foi ilustrar a aplicagdo do software Mathematica como uma
ferramenta auxiliar no ensino da disciplina Operag¢des Unitarias, utilizando-o para a simulagao
de uma unidade de destilagdo flash multicomponente.

2. DESTILACAO FLASH

Quando a mistura a ser separada inclui componentes que apresentam diferenga
significativa na volatilidade, ou seja, grande diferenga quanto a tendéncia de vaporizar, as
operacdes de vaporizagdo flash (Figura 1a) ou condensacdo parcial (Figura 1b) podem ser
utilizadas para alcancar a separagdo desejada. Na Figura la, a alimentagcdo liquida ¢
pré-aquecida para em seguida sofrer um processo de redug¢do de pressdo através de uma
valvula, o que resulta em uma vaporizagdo parcial. O vapor originado sera mais rico no
componente mais volatil. Na Figura 1b ocorre o contrério, isto €, a alimentacdo sofre um
processo de resfriamento e como resultado tem-se uma condensagdo parcial. Neste caso, o
componente menos volatil estard presente em maior quantidade na fase liquida.

Quando a volatilidade relativa ¢ proxima de 1,0 a operagdo flash fornece como resultado
uma separacdo muito pobre mas ¢ freqiientemente utilizada como uma etapa auxiliar na
preparacdo de correntes que vao alimentar outros tipos de separadores tais como colunas de
destilagao.
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Figura 1 - Esquema de uma separacao flash: (a) Vaporizagao flash; (b) Condensagao parcial
3. MODELAGEM MATEMATICA

Considere a unidade de destilagdo flash mostrada esquematicamente na Figura 2.
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Figura 2 - Esquema de uma unidade de destilagdo flash para fins de modelagem matematica

O fluxo de alimentagcdo da unidade flash ¢ denotado por F//] e os fluxos de saida de
vapor e liquido sdo F/2] e F[3], respectivamente. De um modo semelhante a temperatura e
pressdo do m-ésimo fluxo sdo denotadas por 7/m] e P/m]. A fragdo molar do i-ésimo
componente no m-¢simo fluxo € x/i,m/. Com esta nomenclatura pode-se escrever as seguintes
equacdes governantes da unidade flash:

e Relagdes de restri¢ao da soma das fragdes molares em cada fluxo
N

Sxfid] =1 (1
i=1
N
2x[i2] =1 ()
i=1
N
Nx[i3] =1 (3)
i=1
¢ Equacdo de balango material para cada componente
F[1]x[i1]=F[2]x[i,2]+F[3]x[i,3] ; i=12,.....,N 4)
e Relagdes de equilibrio termodinamico
T[2]=T[3] (5)
P[2]=P[3] (6)
K[i] = x[z',Z] soi=12...., N (7
x[i,3]

onde K/i] ¢ o valor do coeficiente de particdo do componente i

¢ Equacao de balango energético
F[1]h[1]+Q=F[2]h[2]+F[3]h[3] ; i=12,...N (8)

onde h/m] ¢é a entalpia molar do m-ésimo fluxo, a qual ¢ uma fungdo da composicao,
temperatura e pressao da corrente e Q ¢ fluxo de calor fornecido a corrente de alimentacao
F[l].

Tem-se entdo 3N+10 varidveis (3N composi¢oes + F[/1], F[2], F[3], O, T[1], T/2], T[3],
P[1], P[2], P[3]) e 2N+6 equag¢des. Portanto o numero de graus de liberdade do sistema é:



F=(3N+10)-(2N+6)=N+4 9)

Assim, para resolver o sistema de equacdes ¢ necessario especificar N+4 variaveis.
Comumente isto ¢ feito especificando-se N-I composi¢cdes da alimentagdo (a N-ésima
composi¢ao ¢ dependente) mais 5 variaveis adicionais que sdo definidas conforme os
seguintes casos principais (outros casos podem existir dependendo das especificacdes do
sistema):
o flash isotérmico: sdo especificadas F/1], T[1], P[1], T[3] ou T/2] e P[3] ou P[2]
o flash adiabatico: sdo especificadas F/1], T[1], P[1], Q=0, P[3] ou P[2]
e fracdo vaporizada ou condensada da alimentacdo conhecida: sdo especificadas F/1], T[1],
P[1], P[3] ou P[2] e F[2]/F[1] ou F[3]/F[1].

4. PROBLEMA

O problema a ser resolvido neste trabalho encontra-se proposto em CARNAHAM et al
(1967) e consiste na destilacdo flash de uma corrente de gas natural contendo nove
componentes dos quais metano ¢ o mais abundante sendo o produto de interesse. A unidade
opera com um fluxo de gas natural de 1000 mols/h a uma pressao de 1600 psia e temperatura
de 120 °F. O objetivo do problema ¢é determinar o fluxo e a composi¢do das correntes de
vapor e liquido que saem da unidade. A Tabela 1 apresenta a fracdo molar e o coeficiente de
parti¢do para cada componente presente na corrente de alimentagao.

Tabela 1 - Fracdo molar e coeficiente de parti¢ao de cada componente na corrente de
alimenta¢do da unidade de destilacdo flash

Componente i x[i] K[i]
Dioxido de Carbono 1 0,0046 1,65
Metano 2 0,8345 3,09
Etano 3 0,0381 0,72
Propano 4 0,0163 0,39
Isobutano 5 0,0050 0,21
n-Butano 6 0,0074 0,175
Pentanos 7 0,0287 0,093
Hexanos 8 0,0220 0,065
HeptanosJr 9 0,434 0,036

5. ESTRATEGIAS DE SOLUCAO
5.1 Método direto

O método direto consiste na solugdo simultanea das equagdes governantes do sistema que
para o caso em analise sdo as seguintes:

ix[i,]]zl (10)



ix[i,Q]ZI (11)

ix[iﬁ] =1 (12)

i=1

T[2]=T[3] (13)

P[2]=P[3] (14)
Lo x[i2]

K[i] = i3] i=12,...9 (15)

F[1]x[i1]=F[2]x[i2]+F[3]x[i,3] ,; i=12,...9 (16)

A equagdo de balanco de energia ndo ¢ necessaria para a resolucao do problema porque
no caso nao foi solicitado calcular a carga térmica de aquecimento da unidade Q. Assim, tem-
se 3N+7 varidveis (3N composi¢des + F[1], F[2], F[3], T[2], T[3], P[2], P[3]) e 2N+5
equacdes resultando num total de graus de liberdade F=(3N+7)-(2N+5)=N+2=9+2=11.
Portanto, para a resolu¢do do problema ¢ necessario especificar 11 varidveis. Para o caso,
foram especificados F/1]=1000 mols/h, T/2]=120°F, P[2]=1600 psia e oito composi¢des
(fragdes molares) da alimentagdo.

Solucdo no Mathematica
Os dados de entrada e saida estdo mostrados tal como foram gerados pela interface do

Mathematica.
Primeiro, define-se uma fun¢do que armazene os valores de K/i/:

In[1]=K[i 1:= {1.65, 3.09, .72, .39, .21, .17, .093, .065, .036}[[i]]

Em seguida, definem-se as fungdes que irdo gerar, simbolicamente, as equacdes
governantes e usa-se Join para colocar todas as equagdes em uma unica lista, chamada
sistemaKEqs:



In[2]:= egsFracmolar = Tahle[i x[i, m]==1, {m, 1, 3}];
il
egsComponentes = Table[x[1i, 11 F[1] == x[1i, 2] F[2] +x[i, 31 F[3], {i, 1, 9}]:
egsEquill = {T[2] == T[3], P[2] == P[3]1}:
egsEguil? = Table[x[i, 2] == K[1] x[i, 3], {i, 1, 9}1:
egsVarfluxo = {x[1, 1] -- . 0046, x[2, 1] == . 8345, x[3, 1] =- . 0381, x[1, 1] -- . 0163, x[5, 1] -- .00 3,
x[6, 1] =- .0074, x[7, 1] == . 0287, x[8, 1] == . 022, F[1] == 1000, T[2] == 120, P[2] == 1600};
zistemaEgs = Join[egsFracmolar , egqsComponentes, egqsEquill, egqsEquil?, egsiarfluxo]

OutZ]= 4 [1, 1] +x[2, 1] +x[3, 1] +x[4, 1] +x[5, 1] +x[6, 1] +x[7, 1] +x[8, 11 +x[9, 1] ==1,
x[1, 2] +x[2, 2] +x[3, 2] +x[4, 2] + %[5, 2] +x[6, 2] +x[7, 2] +x[8, 2] +x[9, 2] == 1,
x[1, 3] +x[2, 3] +x[3, 3] +x[4, 3] + %[5, 3] +x[6, 3] +x[7, 3] +x[8, 3] +x[9, 3] == 1,
F[l]x[1l, 1] == F[2] x[1, 2] + F[3] x[1, 31, F[1]x[2, 1] ==F[2] x[2Z, 2] + F[3] x[2, 3],
F[l]x[3, 1] == F[2] x[3, 2] + F[3] x[3, 31, F[1]x[4, 1] ==F[2] x[4, 2] + F[3] x[4, 3],
F[Ll] %[5, 1] == F[2] %[5, 2] + F[3] %[5, 31, F[1]x([6, 1] ==F[2] x[6, 2] + F[3] x[6, 3],
F[l]x[7, 1] == F[2] ®[7, 2] + F[3] ®[7?, 31, F[1]x([8, 1] ==F[2] x[58, 2] + F[3] (&, 3],
F[1]x[9, 1] == F[2] ®[9, 2] + F[3] ®[9, 31, T[2] == T[3], P[2] == P[3], %[1, 2] == 1.65%[1, 3],
®[2, 2] == 3.09%[2, 3], ®[3, 2] ==0.72%[3, 3], x[4, 2] == 0.39%[4, 3], %[5, 2] == 0.21 %[5, 31,
¥[6, 2] == 0.175% (6, 3], x[7, 2] ==0.093%[7, 3], %[&, 2] == 0.065%[&, 3], x[9, 2] ==0.036x[9, 3],
%[1l, 1] == 0.0046, x[2, 1] == 0.5345, x[3, 1] ==0.0361, x[4, 1] == 0.0163, %[5, 1] ==0.005,
%[6, 1] == 0.0074, ®[7, 1] == 0.0287, ®[8, 1] == 0,022, F[1] == 1000, T[2] == 120, P[Z] == 1600}

A etapa final ¢ definir uma fun¢@o que contenha todas as variaveis para as quais as
equagdes serao resolvidas:

In[3]= warSistema = Join[Flatten[Table[x[i, m], {i, 1, 9}, {m, 1, 3}11, {F[1]. F[2], F[31},
{T[2], T[3]1. P[2], P[3]1}]
Outf3l= {x[1, 11, =[1, 2], x[1, 3], x[2, 1], =[2, 2], x[2, 3], =[3, 1], x[3, 2], =([3, 3], =[4, 1], =[4, 2],
®x[4, 3], %[5, 1], %[5, 2], ®[5, 3], x[6, 1], ®[6, 2], ®[6, 3], =x[7, 1], =[7, 2], x[7, 3],
x[8, 11, x[8, 2], x[8, 3], =x[9, 1], =[9, 2], x[9, 3], F[1], F[2], F[3], T[&], T[3], P[], P[3]}

As equagdes sdo resolvidas com a fungdo Solve:

In[4]= Solve[sistemaFgs , varSistemal]

Outldl= {{T[3] = 120., P[3] - 1600., T[2] —» 120., P[2] — 1600., x[9, 1] = 0.0434, x[1, 1] - 0.0045,
®[l, 2] = 0.0023503L, ®[1, 3] —»0.0014244%, x[2, 1] -»0.58345, ®[2, 2] - 0.315686, x[2, 3] —0.102164,
®x[3, 1] = 0.0381, x[3, 2] »0.691696, x[3, 3] —0.96068%9, %x[4, 1] » 0.0163, x[4, 2] - -0.00552052,
®x[4, 3] = -0.0149244, %[5, 1] —» 0.005, x[5, 2] —-0.000614203, x[5, 3] —-0.00292478, x[6, 1] —0.0074,
®[6, 2] = -0.000707614, x[6, 3] = -0.00404465, %[7, 1] = 0.0287, x[7, 2] —-0.001256449,
®x[7, 3] = -0.0135966, =[8, 1] - 0.022, x[8, 2] —-0.000647981, x[8, 3] —-0.009958495,
%x[9, 2] = -0.000677444, x[3, 3] = -0.0188179, F[3] - -2429.79, F[2] — 3429.79, F[1] - l000.},
iT[3] = 120., P[3] — 1600., T[2] — 120., F[2] — 1600., x[9, 1] = 0.0434, x[1, 1] — 0.0045,
®[1l, 2] = 0.00370692, x[1, 3] - 0.00224662, x[2, 1] - 0.8345, x[2, 2] - 0.590316, x[2, 3] = 0.191041,
®[3, 1] = 0.0381, x[3, 2] - 0.049989, x[3, 3] = 0.0604291, x[4, 1] -+ 0.0163, x[4, 2] —=0.375187,
®x[4, 3] - 0.962015, %[5, 1] —0.005, %[5, 2] —-0.0035442, %[5, 3] — -0.0183057, x[6, 1] — 0.0074,
®[6, 2] = -0.00392968, x[6, 3] — -0.0224553, x[7, 1] - 0.0287, x[7, 2] —-0.00578L13,
®[7, 3] = -0.0621626, %[, 1] - 0.022, x[8, 2] =-0.00262154, x[&, 3] —=-0.0434083,
®[9, 2] = -0.0028225, x[9, 3] - -0.0784028, F[3] - -611.568, F[Z] —» 1611.57, F[1] — 1000.1,
iT[3] = 120., P[3] = 1600., T[2] — 120., P[2] — 1600., x[9, 1] =0.0434, x[1, 1] = 0.0046,
®x[l, 2] — 0.00417096, x[1, 5] - 0.00252785, ®[2, 1] —0.8345, x[2, 2] - 0.709233,
®X[2, 3] = 0.229527, x[3, 1] = 0.0381, x[3, 2] - 0.0424062, =x[3, 3] - 0.0583974, x[4, 1] - 0.0163,
®[4, 2] = 0.0275531, %[4, 3] —0.0706458, %[5, 1] - 0.005, %[5, 2] = 0.28245, x[5, 3] —=1.345,
®x[6, 1] - 0.0074, x[6, 2] - -0.0320373, x[6, 3] = -0.18307, x[7, 1] = 0.0287, x[7, 2] - -0.0185569,
®x[7, 3] = -0.199537, =[5, 1] = 0.022, x[&, 2] —-0.00798238, =[5, 3] —-0.122805,
%[5, 2] = -0.00724283, x[9, 3] - -0.20119, F[3] = -261.117, F[2] = 1261.12, F[1] — 1000.1,



{T[3] = 120., P[3] = 1600., T[Z] = 120., P[2] = 1600., x[9, 1] -0.0434, x[1, 1] — 0.0045,
x[1, 2] »0.00425604, x[1, 3] »0.00257942, x[2, 1] —0.8345, =[2, 2] — 0.7325815,

x[2, 3] = 0.237157, x[3, 1] - 0.038L, x[3, 2] — 0.0414032, x[3, 3] — 0.0575044, x[4, 1] -+ 0.0L63,
x[4, 2] - 0.0240016, x[4, 3] - 0.0615426, x[5, 1] —0.005, x[5, 2] — 0.0219069, %[5, 3] —0.104319,
x[6, 1] = 0.0074, x[6, 2] —0.225229, x[6, 3] = 1.28703, x[7, 1] = 0.0287, x[7, 2] ——0.0286776,
%[7, 3] = -0.308361, %[5, 1] - 0.022, %[5, 2] - -0.0112761, %[5, 3] —-0.173478,

%[9, 2] - 0. 00965537, x[9, 3] - -0.268288, F[3] - -205.152, F[2] — 1205.15, F[1] — 1000.},

[T[3] — 120., F[3] — 1600., T[Z] — 120., F[2] - 1600., x[9, 1] - 0.0434, x[1, 1] — 0.0045,

x[1, 2] = 0.00444244, x[1, 3] —»0.00269239, x[2, 1] » 0.5345, =[2, 2] » 0.786598,

%[2, 3] —» 0.254563, x[3, 1] - 0.038L, x[3, 2] —» 0.0394524, x[3, 3] — 0.0548367, x[4, 1] —»0.0L63,
w[d, 2] = 0.0189716, x[4, 3] — 0.0486452, «[5, 1] - 0.005, %[5, 2] — 0.00758087,

%[5, 3] = 0.0360042, x[6, 1] - 0.0074, x[6, 2] - 0.0128572, x[6, 3] — 0.0734695, x[7, 1] —0.0257,
w[7, 2] = 0.235395, x[7, 3] = 2.53113, x[8, 1] =0.022, x[8, 2] - -0.0745484, %[5, 3] = -1. 1489,
w[9, 2] = -0.03076, x[9, 3] - -0.554446, F[3] = -90.0344, F[2] - 1090.03, F[1] - 1000.1,
{T[3] = 120., P[3] = 1600., T[Z] = 120., F[2] = 1600., x[9, 1] = 0.0434, x[1, 1] = 0.0048,

¥[l, 2] - 0.00449739, ®[1, 3] - 0.00272569, x[2, 1] - 0.8345, =[2, 2] — 0.803042,

¥[2, 3] —» 0.259884, x[3, 1] - 0.038L, x[3, 2] —0.0389779, x[3, 3] — 0.054136, x[4, 1] - 0.0163,
¥[4, 2] »0.0179237, x[4, 3] = 0.0459581, %[5, 1] -+ 0.005, %[5, 2] — 0.00639285,

%[5, 3] = 0.0304421, ®[6, 1] = 0.0074, x[6, 2] - 0.0101793, x[6, 3] - 0.0581674, x[7, 1] - 0.0287,
¥[7, 2] = 0.0659527, x[7, 3] = 0.709169, %[&, 1] = 0.022, %[8, 2] = 0.131818, x[&, 3] —2.02798,
¥[9, 2] = -0.0787845, %[9, 3] » —2.18846, F[3] — -57.9163, F[2] - 1057.92, F[1] - 1000.1,

IT[3] = 120., F[3] — 1600., T[2] = 120., P[Z] — 1600., x[9, 1] -0.0434, x[1, 1] —» 0.0045,
%[l, 2] - 0.00481491, x[1, 3] - 0.00291513, x[2, 1] —0.5345, x[2, 2] — 0.903759,

®[Z, 3] = 0.292479, x[3, 1] = 0.038L, x[3, 2] —»0.0364921, x[3, 3] — 0.0506835, x[4, 1] —»0.0163,
%[4, 2] = 0.0138462, x[4, 3] - 0.0355032, %[5, 1] -0.005, %[5, 2] - 0.00350575,

%[5, 3] = 0.016694, x[6, 1] - 0.0074, x[6, 2] —0.00482357, x[6, 3] — 0.0275632, x[7, 1] —0.02587,
%[7, 2] = 0.0136343, x[7, 3] = 0.146605, x[§, 1] »0.022, x[&, 2] — 0.00836567, =[8, 3] —0.125703,
®[9, 2] = 0.0107587, x[9, 3] = 0.298852, F[3] - 113.301, F[2] - 886.699, F[1] - 1000.},

{T[3] = 120., P[3] = 1600., T[2] = 120., P[2] - 1600., x[9, 1] -=0.0434, x[1, 1] —» 0.0045,

®[l, 2] =2.1441, x[1, 3] - 1.29946, x[2, 1] - 0.6345, x[2, 2] - -1.16996, x[2, 3] - -0.378629,

®[3, 11 = 0.0381, x[3, 2] »0.0191934, x[3, 3] = 0.0266574, x[4, 1] = 0.0163, x[4, 2] —»0.00325503,
®[4, 3] = 0.00842317, x[5, 1] - 0.005, <[5, 2] = 0.000474881, x[5, 3] - 0. 00226134, x[6, 1] - 0.0074,
%[6, 2] = 0.00057181, x[6, 3] - 0.00326749, x[7, 1] —0.0287, x[7, 2] — 0.00111657,

%[7, 3] = 0.0120061, x[8, 1] - 0.022, x[8, 2] - 0.000587663, x[8, 3] — 0.00904096,

®[9, 2] = 0.000630553, x[9, 3] = 0.0L75153, F[3] —2533.02, F[2] - -1533.02, F[1] —1000.1}

5.2 Método de Rachford-Rice

Este método pode ser usado somente quando os valores de K/i/ sdo independentes das
composigdes e consiste dos seguintes passos (HIGGINS, 2002):

1) Usar a equacdao de balango material global para eliminar F/3/ das equagdes de balango
material componente obtendo-se:

F[1]x[i,1]=F[2]x[i,2] +(F[1]-F[2])x[i,3] (17)

2) Eliminar x/i,2] da equacdo (17) usando a relacdo de equilibrio K/i]=x/[i,2]/x[i,3]:



F[1]x[i,1]=F[2]K][i]x[i,3]+(F[1]-F[2])x[i,3]
3) Resolver a Equacao (18) para x/i,3]:

Fl[l]x[il] _ x[il]
(F[2]K[i]+F[1]-F[2]) 1+w(K[i]-1)
onde y=F/[2]/F[1] ¢ a fragdo vaporizada da alimentacao.

x[i3] =

4) Obter x/i,2] usando a relagdo de equilibrio K/i/=x[i,2]/x[i,3]:

x[i,2] =K[i]x[i3] = I+Ky/[;5<)6[[i;]_]])

5) Fazer o somatorio das fragcdes molares dos componentes na corrente 3 e igualar a 1:

N, X x[il] 3
i:zzx[ﬁ]_,-zzzhw(lqz'j—z)_

6) Fazer o somatdrio das fragdes molares dos componentes na corrente 2 e igualar a 1:

g K[i]x[il]

N
2= 1)

7) Igualar a equacdo (21) a equagdo (22) obtendo-se:

x[i,] —i K[i]x[il]
Sl+w(K[i]-1) S1+y(K[i]-1)
x[i,l] _g K[i]x[il] _
Sl+w(K[i]-1) S1+w(K[i]-1)
S (I=K[1)x[i1] _
S1+y(K[i]-1)

M=

=

S

S (1=K[iDx[id] _,

8) Resolver a equagdo ndo linear .7 (y)= -
iz I+y(K[i]=1)

(18)

(19)

(20)

@2y

(22)

(23)

(24)

(25)

9) Determinar F/2]=wF[1], F[3]=F[1]-F[2] e as fracdes molares pelas equacdes (19) e (20)

Solucdo no Mathematica

Primeiro, definem-se fungdes para os valores de K/i/ e da composi¢ao da alimentagao:

In[5)= K[i 1 :={1.65, 3.09, .72, .39, .21, .175, .093, .065, .036}[[i]]
x[i , 11 :={.0046, .3345, .0381, .0163, .005, .0074, .0287, .022, .0434}[[i]]

Em seguida, define-se a fungdo .7 (y):



2, f x[i, 11 (1-K[Li])
Inigl= FL¥_1:= >, [ 1+% (K[i] - 1)

i=1
Para o exemplo dado, a fun¢do .7 () assume a seguinte forma:

In[f1= FI[¥]
0.0418376 0.0z2057 0.0z260309 0.006105
+ + + +
1-0.9644 1-0.9354§ 1-0.9074 1-0.8254
0.00395 0.009943 0.0L0G6ES 0.00z99 1.74411
+ + - -
1-0.79¢ 1-0.61¢ 1-0.254 L1+0.654 1+2.004

out[¥]=

Para resolver esta equacdo ¢ necessaria uma estimativa inicial para a raiz, que deve estar
no intervalo 0 <y <I. O grafico a seguir mostra que ha uma tnica raiz neste intervalo:

In[E]= Plot[[¥], {¥. 0, 1}, fxesLabel —= {"$", "F (@) " }]1:

Fow

A raiz ¢ encontrada usando-se a funcao FindRoot:

In[9= =soln= FindRoot[F[#¥] == 0, {®, .85}]
Out[d]= £ — 0. 836695}

A tarefa final ¢ computar as composi¢des nos fluxos de liquido e vapor:

K[i] x[i, 1]
1+ (K[i] - 1)
Out[10]= {0.00481491, 0,903759, 0.0364921, 0.0135462, 0.00350575,

0.00462357, 0.0136343, 0.00836568, 0.0107557)

x[i, 1]
1+ (K[i] - 1)
Out[i1]= {0.00291813, 0.292479, 0.0506535, 0.0355032, 0.0166941,

0.0275633, 0.146605, 0.128703, 0.295552)

In[10]= Table[x[i, 2] = /.soln, {i, 1, 9}]

/.soln, {i, 1, 9}]

In[11]= Table[x[i, 3] =



6. DISCUSSAO

6.1 Método Direto

Foram obtidas oito solu¢des para o sistema de equacdes que governam a unidade flash. A
obtencdo de multiplas solugdes ja era um resultado eserado devido a ndo linearidade das
equacdes. Entretanto, das oito solucdes obtidas, apenas uma tem significado fisico visto que
as demais solugdes forneceram fragdes molares e/ou fluxos negativos o que nao ¢ aceitavel. A
solugdo valida para o problema ¢ transcrita a seguir:
{T[3]—>120.,P[3]—>1600.,T[2]—>120.,P[2]—1600.,
x[9,1]1—0.0434,x[1,1]-0.0046,x[1,2]—>0.00481491,
x[1,3]1—0.00291813,x[2,1]—>0.8345,x[2,2]—>0.903759,
x[2,3]1—-0.292479,x[3,1]—-0.0381,x[3,2]—0.0364921,
x[3,3]1—0.0506835,x[4,1]1—0.0163,x[4,2]—0.0138462,
x[4,3]1—0.0355032,x[5,1]1—0.005,x[5,2]—>0.00350575,
x[5,3]1—0.016694,x[6,1]—-0.0074,x[6,2]—>0.00482357,
x[6,3]1—0.0275632,x[7,11—0.0287,x[7,2]—0.0136343,
x[7,3]1—0.146605,x[8,1]—>0.022,x[8,2]—0.00836567,
x[8,3]1—0.128703,x[9,2]—>0.0107587,x[9,3]—>0.298852,
F[3]—>113.301,F[2]—886.699,F[1]—1000.},

Quase todo 0 metano presente na corrente de alimentagdo
(x/2,1]F[1]=0,8345x1000=834,5 mols/h) foi separado dos demais componentes como o
produto majoritario na corrente de topo (x/2,2]F[2]=0,9038x886,7=801,4 mols/h). Este ¢ um
importante resultado a ser discutido com os alunos porque através da simulacdo pode-se
mostrar que a destilacao flash ¢ de fato eficiente para separar de uma mistura, um componente
que tenha volatilidade muito maior que os demais. No caso este componente ¢ o metano € sua
alta volatilidade ¢ indicada pelo valor alto do seu coeficiente de partigao.

6.2 Método de Rachford-Rice

Uma unica solucdo da equacdo .7(w)=0 foi obtida no intervalo de procura da raiz
fisicamente definido como 0 < y < [ visto que y representa a fragdo da alimentagdo que ¢
vaporizada. Utilizando os recursos graficos do Mathematica foi possivel plotar .7(y) em
funcdo de w neste intervalo e ter uma nog¢do aproximada do valor da raiz evitando-se
problemas de convergéncia devido a uma ma estimativa inicial. Como era esperado, a solugdo
por um ou outro método fornece os mesmos valores de fluxos e de fragdes molares para as
correntes de vapor e liquido que saem da unidade.

7. CONCLUSAO

Neste trabalho, o calculo de uma unidade de destilagdo flash, um problema cléssico de
Engenharia Quimica, foi realizado utilizando-se o software Mathematica.

Através do uso deste software ¢ possivel explorar os seguintes aspectos académicos:
e multiplicidade de solugdes de um sistema de equacdes algébricas ndo lineares
e cficiéncia da operacdo flash para separar misturas
e claboragdo de graficos de fungdes visando fazer uma adequada estimativa inicial de raizes
de equagdes algébricas ndo lineares



Além disso, a utilizagdo deste software numa aula em laboratorio de informatica pode
trazer grande motivagdo aos alunos facilitando significativamente tanto o ensino quanto o
aprendizado de Operacdes Unitarias.
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PROPOSAL OF APPLICATION OF THE MATHEMATICA
SOFTWARE IN TEACHING OF UNIT OPERATIONS

Abstract: In teaching of certain disciplines of Chemical Engineering course, computational
resources are few or unexploited. This work intends to propose an application of the
Mathematica software as an auxiliary tool for teaching Unit Operations. The proposal
consists in simulating a multicomponent flash distillation unit employing the Mathematica.
The use of this tool may ease the understanding of the fundamentals involved in this
separation process and contribute significantly to the teaching-learning process.

Key-words: Separation process, Flash distillation, Simulation, Mathematica.



